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Для выявления структурных особенностей молекулы (2S,4R)-4-
гидроксипролинсодержащего поданда с полиэфирной цепью, содержащей 4 
атома кислорода, предложен комбинированный подход генерирования и отбора 
конформационных состояний. В основе подхода лежат методы уравновешенной 
метадинамики [1] с обменом потенциалами [2], позволяющие генерировать 
множество возможных конформаций исследуемой молекулы, из которых 
направленно отбираются основные, наиболее вероятные конформеры. Для 
каждого конформера ключевой выборки вычислялись химические сдвиги атомов 
Н (δcalc), сравнивались с экспериментальными данными (δexp), и анализировалось 
влияние экранирующих и дезэкранирующих вкладов акцепторов водородных 
связей. Аналогичный подход ранее был реализован для конформационного 
анализа подандов с оксиэтиленовой цепью, содержащей 2 атома кислорода [3]. 
Результатом проведенного анализа явился набор найденных комбинаций 
геометрических факторов конформеров поданда, определяющих высокий 
коэффициент корреляции расчетных и экспериментальных значений 
химических сдвигов. Лучшее согласие достигается для конформеров с 





условия: 1) торсионные углы H–N–C–C и N–C–C–N < 30о и присутствуют 
внутримолекулярные водородные связи О–Hh…Oh; 2) угол N–C–C–N > 150о и 
есть внутримолекулярные водородные связи N–Ha…Np или O–Hh…Np; при 
этом потенциальные акцепторы водородных связей «веток» не должны 
образовывать водородные связи с протонами полиэфирной цепи. 
Таким образом, комбинированный подход к конформационному анализу 
молекулы поданда (2S,2'S,4R,4'R)-N,N'-{[этан-1,2-диилбис(окси-2,1-
этандиилокси)]бис-(2,1-фенилен)}бис(4-гидроксипирролидин-2-карбоксамида), 
содержащей 3 оксиэтиленовых звена, позволяет выявлять основные 
конформации, принимаемые молекулой поданда в растворе, что является 
важным шагом к пониманию причин и выявлению факторов, определяющих 





 б) в) 
Рисунок 1. а) Основные структурные элементы поданда; б) взаимосвязь расчетных 
и экспериментальных химических сдвигов для конформера с химическими сдвигами 
протонов, наиболее близкими к экспериментальным значениям; в) структура 
этого конформера 
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Различные методы получения N-моно- и N,N-диалкилированных 
производных имидазола представляют определенный интерес не только для 
органической химии, но и для фармакологии. Наличие адамантоилметильной 
группы в структуре азотистых пятичленных гетероциклов позволяет также 
рассматривать данные соединения в качестве потенциальных биологически 
активных веществ, обладающих выраженными противовирусными свойствами 
[1, 2]. 
N-моноалкилированные имидазолы широко используются не только в 
виде промежуточных синтонов для синтеза современных лекарственных 
препаратов, но и сами могут обладать выраженной биологической активностью, 
например противомикробной [3] и противоэпилептической [4]. Известно, что 
четвертичные соли имидазолия могут обладать антикоррозионной активностью 
[5], а также способны проявлять противоопухолевые свойства [6] из-за 
